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短モデルとなっていることを明らかにしている。1, 2 さらに、C70 をゲスト分子として用いた際は、
[10]CPP のみならず [11]CPP が C7 0 と 1:1 の包摂錯体を形成し、[10]CPP との錯体では C7 0
は短軸方向で CPP と相互作用しているのに対し、 [11]CPP との錯体では C7 0 の長軸方向
で CPP と相互作用していることを明らかにしている。そこで、今回は、CPP 内で C70 が
このような配向を取る起源をより詳細に明らかにするために、理論計算により錯体の構
造を見積もった。 2,  3  
 
結果・考察 3 
 基底関数として M06-2X/6-31G*を用い DFT 計算を行った。その結果、[10]及び[11]CPP が C70
を包接することでそれぞれ 181 kJ/mol, 141 kJ/mol安定化した。さらに、理論計算から得られた錯体
の構造は、[10]CPP 内では、C70の長軸が CPP に対して平行な“Lying”の配向を取る構造が最安定
であった（Figure 1a）。この C70[10]CPP 錯体は対称性が高く、おおよそ C5v対称性を持っていた。さ
らに、[10]CPP のフェニレンユニットは C70の短軸側にある 2 つの[5]CPP ユニット（オレンジ色と黄色）
と交互に相互作用していることが分かった。また、層間距離は 0.35 nmであり、ファンデルワールス力
を駆動力として錯形成していることが示唆された（Figure 1b）。この相互作用は C60の直径と C70の短径
が一致していることからも分かるように C60[10]CPP 錯体と類似の相互作用様式であることが分かっ
た。一方で、C70[11]CPP 錯体の構造は、C70の長軸が[11]CPPに対して、垂直な“Standing”の配向
を取る構造が最安定であった（Figure 1c）。この C70[11]CPP 錯体は、異方性を持つ C70 の長軸側で
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Figure 1. Optimized structure of a) C70[10]CPP, b) C70[10]CPP (top view), c) C70[11]CPP and 
d) C70[11]CPP (top view) at the M06-2X/6-31G* level of theory. Numbers indicate the 
interfacial distances (nm), defined by the distance between the centroids of phenylene units of 
CPP and the nearest centroids of a hexagon or pentagon of C70. 
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